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計算の結果得られた 6A1 状態の波動画数から hyperfine spin density 及び結晶場の強さ
(lODq) 等の物理量を理論的に導出し，それを実験値 (E.S. R.，中性子線回折， 光吸収)と比較
することによって全体の計算の妥当性を調べた。また， 特に 10Dq の定義に関連して， 配位子







ず，また， ハイトラー・ロンドン法による研究も MnF64- ， NiF64ーなど 2 価の金属イオンに限
られている。




得られた基底 6A1 状態での F- の 2s， 2p 軌道のスピン密度， および 10Dq に相当するもの
を評価して観測値と比較した。一致は必ずしも満足とはいえないが，本論文はこの方面の研究へ
の一つの重要な足がかりを与えていると判断する。
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